



100 и 200 нм. Из формы петель можно сделать вывод о наличии у образцов од-
ноосной магнитной анизотропии, с осью, совпадающей с направлением техно-
логического поля - осью легкого намагничивания (ОЛН). Наблюдение доменной 
структуры и форма петель гистерезиса указывают на то, что вдоль ОЛН процесс 
перемагничивания для всех образцов происходит путем смещения доменных 
стенок. При перемагничивании перпендикулярно ОЛН для пленок 100 и 200 нм 
(рис. 1b,c) ведущую роль играет процесс вращение вектора намагниченности (о 
чем свидетельствует также почти нулевое значение      , в то время как для 
пленки 10 нм, наряду с вращением, происходит также смещение доменных сте-
нок (рис. 1a). Поле анизотропии для пленок 100 и 200 нм составляет порядка 
12 Э. Однако, с уменьшением толщины наблюдается увеличение поля анизо-
тропии, и для пленки 10 нм его величина составляет около 25 Э. Наблюдаемое 
различие возможно связано с увеличением роли поверхности [3], механизм ко-
торого требует дальнейшего изучения. 
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We investigate the modification [1] of the Z-method [2,3] for melting curve calculations. 
The modified Z-method combines an ease of implementation of the original one with ad-
vantages the coexistence method offers, but needs an improvement. The resulting liquid-
solid states it gives are not in hydrostatic equilibrium. To attain to hydrostatic equilibrium, it 
is necessary to equalize stress components. Then the values of thermodynamic parameters 




Одной из основных задач современной классической молекулярной динами-
ки является корректное и подробное описание термодинамики систем, в т.ч. ко-
личественное описание/предсказание фазовых диаграмм. Даже при использова-
нии современных многочастичных межатомных потенциалов, определение рав-
новесных параметров фазовых переходов первого рода, в т.ч. кривых плавления, 
является весьма нетривиальной задачей. Это обусловлено тем, что фазовым пе-
реходам первого рода свойственен значительный гистерезис. Точность, вычис-
лительная простота и безотказность метода расчета кривых плавления в рамках 
МД выходят на первый план при моделировании плавления материалов с по-
мощью квантовой МД или при оптимизации параметров потенциалов межатом-
ного взаимодействия, когда температура плавления является одним из целевых 
параметров. 
Настоящая работа посвящена исследованию возможностей и границ приме-
нимости недавно предложенной модификации [1] т.н. Z-метода [2,3] для расчета 
кривых плавления кристаллических материалов в рамках молекулярной дина-
мики. В данном методе для оценки температуры плавления кристаллического 
материала исследуется поведение микроканонического ансамбля с различными 
энергиями, моделирование которого проводится в вытянутой в одном из на-
правлений счетной ячейке в периодических граничных условиях. Такая геомет-
рия образца позволяет получить устойчивое сосуществование жидкой и кри-
сталлической фаз. Модифицированный Z-метод, предложенный Вангом сочета-
ет простоту реализации с достоинствами метода сосуществования, однако, он 
требует некоторого дополнительного расчетного шага, т.к. получающиеся в ре-
зультате моделирования в NVE-подстановке состояния с равновесием жидкости 
и кристалла находятся в общем случае в условиях негидростатического сжатия. 
Для того чтобы получить равновесие при гидростатическом сжатии мы предла-
гаем провести дополнительный расчет с выравниванием компонент давления 
при сохранении объема счетной ячейки. После этого полученные значения тер-
модинамических параметров систем соответствуют равновесной кривой плав-
ления. Результаты наших расчетов модифицированным Z-методом с выравнива-
нием компонент давления хорошо согласуются с равновесными кривыми плав-
ления, полученными методом термодинамического интегрирования для тех же 
потенциалов. Для выяснения вопроса насколько маленьким может быть образец, 
мы провели серию расчетов последовательно уменьшая размеры системы. Сис-
тема с наименьшими размерами, для которой удалось достичь стабильной рабо-
ты Z-метода с использованием EAM-потенциала, оказалась система размером 
3312 элементарных ГЦК ячеек (432 атома). Такое малое количество атомов 
говорит о том, что метод может быть применен и для поиска кривых плавления 
в рамках квантовой молекулярной динамики.  
 
1. Wang S. et al., J. Chem. Phys. 138, 134101 (2013). 
2. Belonoshko A. et al., Phys. Rev. B 73, 012201 (2006). 
3. Belonoshko A. et al., Phys. Rev. Lett. 100, 135701 (2008). 
